
































数を必要とする Importance Sampling を実施す
ることはBQMC法の利点を損なう恐れがあった。










Basis Quantum Monte Carlo 法の定式化
八　木　　　徹＊
要 約
Basis Quantum Monte Carlo（BQMC）法に対して Importance Sampling を導入した。Importance Sampling の
重み関数としては通常の BQMC 法の結果から得られる波動関数を利用して定式化を行った。具体的な遷移確率とし
て，拡散項とフェルミ孔項に Quantum force によるドリフト移動が反映され，分岐項には局所エネルギーが含まれ
る結果が得られた。さらに Importance Sampling を行う BQMC 法の繰り返しの式が得られた。この結果は，BQMC
法においてより高い精度で計算を行うための重要な基礎となる。
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∇・［FQ f］－（ET－EL） f 
  （ 2 ）




















 f（R' ，t＋δt）=∫dRG（R' ，R，δt）f（R，t） 
  （ 5 ）
ここで，G（R' ，R，δt）はグリーン関数で，時間











  （ 6 ）
こ こ で Gd は 拡 散 項（diffusion） を 表 わ し，
Quantum forceによるドリフト項を含める。また，
Gb は分岐項（branch）を表わす。
（ 6 ）式のグリーン関数を用いて Importance 
Sampling 付きの拡散量子モンテカルロ計算が実
行される。重み関数として利用されるガイド関数
ΨT は Quantum force や局所エネルギーとして
組み込まれている。Quantum force は，ガイド
関数の値の大きい領域に粒子をドリフト移動させ





3．BQMC 法への Importance Sampling
 の導入　　　　　　　　　　　　
本章では Importance Sampling 付きの BQMC
法の導出を行う。通常の BQMC 法との比較のた
め，Öksüz が行った BQMC 法の定式化の手順 2）




1 粒子 1 次元の系における BQMC 法に対して
Importance Sampling を導入する。通常の
















Tϕj（x） （ 9 ）
と置く。ここで cT は事前の BQMC 計算で決定
される定数となる。すなわち，このガイド関数は
BQMC 計算から得られた波動関数ということに















具 体 形 で あ る（ 6 ）式 を 用 い，Importance 
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2（2δt＋b2）                  ）｝





j｛c j（n' ）Mj（y） b          √2δt＋b2
　　×exp（－（y－xj－（δt/2）FQ（xj））
2 







となる。ここで，あらためて y を x と置きなおし，
（18）式を各格子点 xi 上の値で表すと，座標 xi 上
の各点における等式として以下が得られる。
　　Σ
j｛c j（n' ）Mj（xi） b          √2δt＋b2
　　　×exp（－（xi－xj－（δt/2）FQ（xj））
2 





















らに U ＝ TB － 1W － 1 とすると，Importance 
Sampling を行う BQMC 法の繰り返しの式は
 ULd（n）＝d（n＋1） （23）








の展開係数が Uik となる。Uik は，通常の BQMC
法における手法と同様に求めることが可能であ
り，その結果は
Importance Sampling を用いた Basis Quantum Monte Carlo 法の定式化 263
Uik＝





















2δt                             ）
＝







2δt                            ）dy
 ＝1 （26）
となる。ここで b → 0 の極限を考え，和を積分に
置き換えている。このように Uik は規格化されて
いるが，“Quantum force”の存在により中心が
ずれた Gauss 分布を与える。このため Uik≠Uki
となっており，詳細釣り合いを満たさない。そこ
で一般化 Metropolis 法に従い，試行 xj → xi に対
する採択基準 Aij を以下のように定める。






ている Importance Sampling 付き BQMC 法に





























































  f（x，t）＝ΨT（x）Ψ（x，t） （34）
（34）式においても，時間依存性は波動関数の展開
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係数 Cij に反映されるものとなる。







































2（2δt＋b2）             ）
  （38）
 E0ab＝exp（－（xa－xb）

















るものである。1 粒子の場合と同様に U を U ＝
TB－ 1W－ 1，状態ベクトルを d（n）＝ WBc（n）と定義
すると，Importance Sampling を行う BQMC 法
の繰り返しの式は 1 粒子の場合と形式的に同じも








の和の制限 m ～ n を以下のように定める。
・p ＜ q の領域では，ΨT の和は m ＜ n の範囲で
実施する






2       
2πδt）exp（－（xk－x'i）
2 
2δt       ）exp（－（xk－x'i）
2 
2δt      ）



















BQMC 法と同様に U の規格化因子 S として，








Ukl，ij は Ukl，ab で表わすことができる。このため，
S は通常の BQMC 法と同様に計算を行い，│xa－
xb│の関数として利用することができる。この規
格化因子 S を用いて，繰り返しの式は
 U' L' d（n）＝d（n＋1） （44）
と表わされる。ただし，U’と L’はそれぞれ U’
＝ US－ 1，L’＝ SL となる。U’kl，ij は状態 ij と kl
の間で非対称な遷移確率となっているため，詳細
釣り合いが成り立たない。このため，一般化












遷移確率 U においては，Quantum force による
ドリフト移動が発生し，粒子が xi から xi＋（δt 
/2）FQ に移動している。このドリフト移動の効果
は，拡散項とフェルミ孔項の両方に表れているこ
とがわかる。また，分岐項には（ 6 ）式の Gb を通
じて局所エネルギーが含まれることになる。
以 上 よ り，Importance Sampling 付 き の










































対する BQMC 法に Importance Sampling を導
入した。ガイド関数としては事前の BQMC 計算
で 得 ら れ る 波 動 関 数 を 用 い，Importance 





般 的 な 拡 散 量 子 モ ン テ カ ル ロ 法 に お け る
Importance Sampling と同等の効果を表わして
い た。こ れ に よ り，BQMC 法 に お い て も，
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